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 具体的には，結晶中で二酸化炭素とその周辺に存在する四分子の 1 との分子間相互作用
を解析した．計算化学アプリケーション Materials Studio を用いて，二酸化炭素の吸着状態の
原子座標から結晶構造の最適化を行った後，Gaussian 09を用いてMP2レベルで BSSE補正
を加えたエネルギー分割計算を行った．その結果，二酸化炭素と 1 との分子間相互作用には，
軌道の重なりが原因となる短距離力とクーロン力が原因となる長距離力が関与しており，前者
は斥力として働いている一方，後者は引力として働いていることが明らかとなった． 
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